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a1gバンドを起源とする超伝導機構  
2003年に発見されたコバルト酸化物NaxCoO2・yH2Oは銅酸化物超伝導や他の3d電子
系の解明、さらなるHigh-Tc超伝導体の理論的予言につながる可能性を持っている。この
物質はCoO2層間の水分子の構造により水１層で非超伝mono-layer-hydrated(MLH)、水
２層で超伝導体のbi-layer-hydrated(BLH)があり、どちらもEF付近にはa1g、eg’バンドの２つ
が存在することが知られている。現在まで主にeg’ポケット・フェルミ面に由来する理論が提
案されてきたが、最近これを否定する実験結果が増えつつあり、未だ議論は収束していな
い。そこで本修士論文ではa1gフェルミ面のみがあると仮定して、超伝導の可能性につい
て調べた。ただし、本研究では次の２つの動機から「二重フェルミ面」を形成するa1gバンド
を考えた。すなわち(ⅰ)有田のバンド計算にてa1gバンドがΓ点にて極小構造を持ってい
ること。(ⅱ) コバルト価数は形式的には+3.65だが、実はより電子が多く、+3.5程度である
(すなわちEFはより高い位置にある)と最近報告されていること、である。故に有田のバンド
を参考に単一バンドの強束縛近似により図(左)のようにフェルミ面が二重となるa1gバンド
を再現した。模型はオンサイト相互作用Uの他、最隣接サイト間相互作用Vを加えた拡張
ハバード模型(図(中央))を採用し、エリアシュベルグ方程式をRPAとFLEX近似で解い
た。 
その結果、図(右)のようにフェルミ面間で符号を反転する非従来型のペアリングである
拡張s波が最も支配的となった。これはスピン感受率が内側と外側のフェルミ面を差し渡
す波数でピークを持っていることが主な要因で、この揺らぎの波数はNMRの実験事実を
説明できるものである。電荷揺らぎは外側のフェルミ面内を差し渡す波数となっているた
めに、拡張s波ではスピンと電荷の揺らぎが協力的に働きTc を押し上げている。一方、他
のペアリングではスピンと電荷揺らぎが打ち消すように働くので、拡張s 波に比べTc には
達しにくい。二重フェルミ面の有無でスピン揺らぎは大きく変わるため、これが敏感にTcに
影響する結果も得られた。 
さらに、上記の結果からBLHとMLHの超伝導性の有無は次のように考えられる。BLH
では２次元性が強く、３次元波数空間にてフェルミ面は「二重の円筒状」になり、そのネス
ティングの良さからｓ波超伝導が発現している。しかし、MLHでは３次元性が強くフェルミ
面は「円筒と球」という形状になり、特徴的なネスティングが存在せず非超伝導であると考
えられる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
(左)a1gバンドと二重フェルミ面  (中央)拡張Hubbard模型  (右)拡張s波のギャップ 
 
 
